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本報告書は，申請者（中嶋裕也）の博士論文に対して審査員（中井浩巳（主査），
古川行夫（副査），井村考平（副査））が行った審査について記す。  
博士論文審査は， 2016 年 10 月 20 日 13 時より開催の博士学位論文予備審査会
（以下，予備審査会）から開始した。予備審査会では，博士論文の概要に関する
発表が約 20 分，審査員らとの質疑応答が約 30 分それぞれ行われた。その後，博
士学位論文受理申請（以下、受理申請）の可否を協議した。その結果，博士論文
は博士（理学）の学位を申請するに十分な内容を含むと判断された。  
2016 年 10 月 27 日開催の化学・生命化学専攻教室会議（以下，教室会議）にお
いて，申請者が提出した博士論文概要書（以下，概要書）をもとに指導教授の中
井 か ら 内 容 の 説 明 が な さ れ た 。 概 要 書 で は ， 博 士 論 文 は 英 文 題 目 “Eff ic ien t  
Two-Component  Rela t iv i s t ic  Method to  Obta in  Elec t ronic  and  Molecular  St ruc tures  of  
Heavy-Element  Sys tems”のもと全 8 章でまとめられる方針が示された。また，主要
な研究業績は，査読付き学術論文 5 報（未発表論文 1 報を含む）とすることが示
された。教室会議の審議を経て，受理申請が承認された。同時に博士論文の上記
審査員が選出された。  
2016 年 11 月 17 日開催の先進理工学研究科運営委員会において，受理申請が承
認された。  
博士論文の草稿は，主査による指導に対して，2016 年 12 月 26 日までに修正が
なされた。その後，2016 年 12 月 27 日に申請者から審査員に提出され，約 1 ヶ月
間審査が行われた。博士論文公聴会（以下，公聴会）は， 2017 年 1 月 24 日 13 時
より開催された。申請者による博士論文の内容に関する発表が約 40 分，その後，
審査員および一般聴講者との質疑応答が約 20 分行われた。また，審査過程での議
論を通して，申請者の学識を確認した。主要な議論と申請者による修正を次にま
とめる。  
博士論文は，全 8 章から構成されていた。第 1 章では，緒言として本研究の意
義と構成が説明されていた。井村副査が参考文献を記載するよう指示した。第 2
章 で は ， 理 論 的 背 景 に つ い て 説 明 さ れ て い た 。 第 3 章 で は ， 無 限 次
Douglas-Krol l -Hess  ( IODKH)法，および IODKH 法に対し局所ユニタリー変換 (LUT)
を適用した LUT-IODKH 法に対するエネルギー勾配について記述されていた。第 4
章では，第 3 章で開発したエネルギー勾配のスピン依存形式への拡張と実装につ
いて記述されていた。第 5 章では，LUT-IODKH 法のエネルギーおよびエネルギー
勾配計算の GAMESS プログラムへの実装について記述されていた。第 6 章では，
凍結内殻ポテンシャル法を用いた内殻軌道計算法について記述されていた。第 7
章では，第 6 章までに開発した手法を用いた，遷移金属錯体の生成エンタルピー
における相対論効果について記述されていた。古川副査が，計算に用いた分子に
関する記述，および結果の図表における記述の不備を修正するよう指示した。第
8 章では，総括が記述されていた。古川副査が，補遺は可能な限り本文に含める
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よう指示した。また，両副査が，博士論文全体を通して，単位の表記や英文の不
備を修正するよう指示した。  
審査過程での指導に対して，適切な修正がなされ，審査員全員の承認を経て，
博士論文の最終稿は，申請者から 2017 年 1 月 26 日に化学・生命化学専攻連絡事
務室に提出された。最終稿における主要な研究業績は，既報の査読付き学術論文
5 報となった。  
本博士論文の学術的な成果を以下に総括する。本論文において，効率的な 2 成
分相対論法である LUT-IODKH 法に基づく分子構造最適化手法の開発と実装，お
よび全電子計算と同等の情報が得られる内殻ポテンシャル法が開発された。これ
らにより，実用に耐えうる相対論的量子化学が実現した。本論文によって，周期
表のあらゆる元素が関わる電子状態および分子構造を化学的精度で取り扱える理
論が完成したと言える。  
よって，本論文は博士（理学）の学位論文に値すると認められる。  
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